

















This paper  compares  three  such methods, QDA, Napping  and GC‐MS, providing  a detailed 
comparison of each method for the evaluation of a set of unmatured whisky spirits. 
Abstract: This  study  compared  the use of  three  sensory and analytical  techniques: Quantitative 
Descriptive Analysis (QDA), Napping, and Gas Chromatography‐Mass Spectrometry (GC‐MS) for 
the  assessment  of  flavour  in  nine  unmatured whisky  spirits  produced  using  different  yeasts. 
Hierarchical Multiple Factor Analysis (HMFA) showed a similar pattern of sample discrimination 




















standardisation,  nothing  can  be  added.  So,  the  process  steps  and  quality  of  the  raw 
materials are essential to the final flavour. 
The  production  of  Scotch malt whisky  includes  several  steps: malting, mashing, 
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bready, chocolate‐like, or damp‐straw notes. Furfural  is a compound  responsible  for a 




Mashing uses hot water  to breakdown  the starch  further  into  fermentable sugars. 
There is relatively little published research on mashing and flavour, though off‐flavours 








still. These  include dimethyl  trisulphide, a compound  responsible  for  rotten vegetable 































The  Scotch Whisky Research  Institute  Flavour Wheel.  This  flavour wheel was  firstly 
developed in the 1970s and is now widely used across the industry [3,16,17]. QDA is time 
consuming and  requires a  trained  sensory panel. However,  it has been  shown  to give 
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be  used  to  separate  and  identify  compounds  present  in  a  complex mixture,  such  as 
whisky. In whisky spirit, many of these compounds are flavour active, so differences in 
their relative abundance contribute to flavour differences. GC‐MS is used in the whisky 
industry  for  quality  control  purposes,  product  development  and  for  product 




The  aim  of  this  study  was  to  evaluate  the  information  that  each  of  the  three 
techniques (QDA, Napping and GC‐MS) provides on flavour differences across a set of 




Nine new make  (unmatured) Scotch whisky  spirits were  examined  in  this  study. 
These  spirits had been produced  in  the  laboratory under  controlled  fermentation  and 




























old), who were  trained and experienced  in  the evaluation of Scotch whisky and other 
spirits. Panellists were preselected for the panel based on their performance in an odour 
recognition screening test, which evaluates their ability to identify and describe everyday 




had been  judged by  the panel  leader as having the suitable  level of expertise based on 






























map  using  RStudio  Version  1.3.103  (RStudio  PBC,  Boston,  MA,  USA)  packages 






should  be  placed  close  to  each  other, while  spirits which were most different placed 
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furthest apart. Panellists could place  the spirits  freely on  the paper, rearrange  them as 
often as they liked, and reassess and regroup them based on their own criteria. Once the 
panellists  had  positioned  the  spirits,  they were  asked  to  note  the  dominant  flavour 
characteristics next to each spirit or group. These tests were carried out individually in a 




were  also  noted.  These  descriptors  were  then  categorised  according  to  the  flavour 
categories used  in the QDA (Section 2.2.3). An extra category, nutty, was added as this 
was  frequently mentioned  by  the  panellists.  RStudio  Version  1.3.103  (RStudio  PBC, 
Boston, MA, USA) and the packages FactoMineR and ggplot2 were used to carry out a 
Multiple Factor Analysis (MFA) based on the coordinates of each spirit to create a product 









were  filled  into  10  mL  magnetic  screw  cap  vials  (Gerstel, Mühlheim  an  der  Ruhr, 
Germany)  and  adjusted  to  20% ABV with  the  addition  of  7.5 mL  of  a water–ethanol 








Spirits were  incubated  for  10 min  at  35  °C. A DVB/CAR/PDMS  50/30  μm  fibre 
(Supelco Inc., Bellefonte, PA, USA) was used to extract the volatiles and injected splitless 
to  the column with an  injector  temperature of 250 °C, a split  flow of 40 mL/min and a 
splitless time of 1 min. The temperature program of the oven was 2 min at 35 °C with a 
rate of 5 °C/min to 250 °C and holding this temperature for an additional 10 min with a 



























































further  information on  the  significance of differences between  the  spirits. Mean panel 
scores and the accompanying statistical analysis (Table A1, Appendix A) showed that all 
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3.2. Napping 
























min,  the QDA  data  analysis  for  all  three  sessions  took  on  average  18.7  ±  4.6 min.  In 
addition, the QDA was run over three sessions, so there was additional time required in 
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followed by the intermediate ABV spirits; spirits D and F were located close to the low 
ABV spirits, while E was  located more  towards  the positive end, only being separated 
from the high ABV group by Dimension 2. 
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Results  of  the HMFA  of  the  three  data  sets  is  shown  in  Figure  6.  The  first  two 
dimensions  of  this  analysis  accounted  for  a  total  of  66.4%  of  the  total  variance.  The 
grouping  of  the  spirits  across  these  dimensions  show  that  all  three methods  largely 
discriminated  between  the  spirits  in  the  same  way.  This  was  further  confirmed  by 




lowest ABV  spirits  (H  and  I),  than  for  the  highest ABV  spirits  (A  and  B). Napping 
differentiated  less  between  the  spirits  than QDA  and GC‐MS,  resulting  in  the  same 





































vocabulary may  result  in  important  flavours being be overlooked. This  is a particular 
concern when using QDA to evaluate novel products, such as the spirits produced from 






taking  around  a  third of  the  time  to  carry out  although having  a  lower  resolution  in 
distinguishing  the  spirits.  Similarly,  in  a  study  by Dehlholm  et  al.  [43],  the  time was 
decreased  to  nearly  one  third. Although QDA  requires  trained  panellists,  this  is  not 
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the techniques [54]. Unlike most of the previous research, our study used the same panel 




of  spirit  required. This  can be particularly  important  in  applications where  there  is  a 
limited amount of sample available. 
The data analysis used in Napping, MFA, gives a product map but does not provide 





Even when  sensory  tests are  carried out under  carefully  controlled  conditions by 
highly  trained panellists,  the data  are  subjective  and unavoidably  influenced by  their 
sensitivities to individual flavour compounds. A panel of assessors is required to obtain 
meaningful  results. Other  researchers  have  observed  that, with  high  alcohol  strength 
spirits, only a limited number of spirits and attributes can be assessed during a session if 
you want  to  retain  the quality of  the data  [55]. The alternative  is  to use  an  analytical 
method, which is more reproducible, less subjective and allows for the analysis of large 
sets of samples. 
GC‐MS  is  an  established method which  is used  to understand how  the  chemical 
composition of a product influences flavour, to predict flavour, and to show which flavour 










fermentation was  incomplete,  leaving  the higher  level  of  aldehydes  [4]. Additionally, 
furfural concentrations emanate from the grain [3]. 
While GC‐MS gave rich information about the chemical composition, the abundance 







example,  the  nutty  character  of  malt  whisky  has  been  positively  linked  to  2,5‐







spirits. None  of  the  compounds measured  in  our GC‐MS  analysis were  described  as 
having  this  flavour. Either  the  compounds  responsible were not detected,  the  flavour 









Gas  chromatography‐olfactometry‐mass  spectrometry  (GC‐O‐MS), which  combines  an 
instrumental with a sensory analysis, could be applied to identify which compounds are 
flavour‐active. Sensory thresholds are also important. Some compounds have much lower 
thresholds,  having more  of  an  impact  at  lower  levels  than  compounds with  higher 














Data collected across  the  three analyses revealed  two main differences among  the 
spirits. The biggest difference in both composition and sensory character was related to 
the ABV of the spirit, the level of alcohol that had been produced by the various yeast 
strains during  fermentation. Higher  alcohols,  such  as  2‐methyl‐1‐propanol  or  isoamyl 
alcohols, distil later because their volatility increases with reducing alcohol concentration 
[59]. Solely based on the distillation effect, the opposite of what would be expected was 
observed, with  these compounds being  found  in higher  levels  in  the high ABV spirits. 
These  compounds  are  fermentation  products  and  are  more  prevalent  in  complete 
fermentations, resulting in higher ABVs. Most of the late eluting compounds detected by 
the chosen GC‐MS method were linked to flavour descriptors such as sweet, oily, or fruity. 






in  flavour  terms, GC‐MS gave  further  insights. Spirit B was higher  in propyl  acetate, 
isobutyl acetate and pentyl acetate than the other spirits. GC‐MS also differentiated spirit 
E, which was  rich  in a variety of decanoates,  such as  isobutyl decanoate and  isoamyl 
decanoate,  though  this difference  in  composition did not appear  to have  a  significant 






and  allowed  statistical  significance  to  be  determined  between  spirits. However,  this 
method was time‐consuming, and required a pre‐determined vocabulary of attributes and 
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Overall,  the  study  showed  that  the  high  ABV  spirits  contained  relatively  high 




















review  and  editing,  F.J.,  I.B.,  B.H.,  J.G.  and  G.W.;  supervision,  F.J.,  J.G.  and  G.W.;  funding 
acquisition,  F.J.  and  G.W.  All  authors  have  read  and  agreed  to  the  published  version  of  the 
manuscript. 
Funding: This work was supported by a Collaborative Training Partnership PhD programme grant 
awarded  to Martina Daute  (BB/R505201/1)  under  the  auspices  of  the  Industrial  Biotechnology 
Innovation Centre (IBioIC) and the Biotechnology & Biological Sciences Research Council (BBSRC), 
with additional support from The Scotch Whisky Research Institute. 
Institutional  Review  Board  Statement:  The  study was  approved  by  the  Ethics  Committee  of 
Abertay University (EMS3105; 16/10/20) and by SWRI’s Director of Research. 
Informed Consent Statement:  Informed consent was obtained  from all  subjects  involved  in  the 
study. 




positive  feedback  throughout  the  study. We  also  thank  Johanna  Blomqvist,  Volkmar  Passoth 














A—73.5%  B—73.0%  C—66.3%  D—62.9%  E—62.1%  F—60.7%  G—34.0%  H—33.2%  I—29.3% 
























Green  0.56 ± 0.53 a  0.69 ± 0.63 a 0.61 ± 0.44 a  0.68 ± 0.42 a  0.58 ± 0.55 a  0.49 ± 0.47 a  0.61 ± 0.56 a  0.57 ± 0.49 a 0.67 ± 0.54 a 












Solventy *  0.73 ± 0.57 a,b 1.02 ± 0.79 a 0.53 ± 0.4 a,b  0.6 ± 0.37 a,b  0.6 ± 0.37 a,b  0.49 ± 0.38 a,b 0.67 ± 0.49 a,b 0.48 ± 0.33 b 
0.51 ± 0.47 
a,b 
Soapy  0.74 ± 0.68 a  0.81 ± 0.73 a 0.35 ± 0.38 a  0.38 ± 0.36 a  0.57 ± 0.5 a  0.35 ± 0.4 a  0.39 ± 0.41 a  0.44 ± 0.42 a 0.48 ± 0.54 a 
Sweet  0.65 ± 0.47 a  0.95 ± 0.79 a 0.78 ± 0.58 a  0.52 ± 0.47 a  0.72 ± 0.55 a  0.56 ± 0.63 a  0.39 ± 0.47 a  0.39 ± 0.53 a 0.38 ± 0.54 a 
Oily  0.66 ± 0.61 a  0.49 ± 0.59 a 0.49 ± 0.47 a  0.81 ± 0.51 a  0.63 ± 0.54 a  0.66 ± 0.51 a  0.89 ± 0.61 a  1.05 ± 0.52 a 0.77 ± 0.59 a 




Meaty  0.23 ± 0.47 a  0.27 ± 0.51 a 0.24 ± 0.37 a  0.28 ± 0.37 a  0.2 ± 0.41 a  0.32 ± 0.47 a  0.38 ± 0.5 a  0.53 ± 0.58 a  0.5 ± 0.56 a 
Stale  0.32 ± 0.29 a  0.24 ± 0.37 a 0.44 ± 0.42 a  0.38 ± 0.32 a  0.35 ± 0.39 a  0.51 ± 0.51 a  0.43 ± 0.41 a  0.55 ± 0.42 a 0.56 ± 0.41 a 
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Table A2.  Peak  areas  of detected  compounds  by GC‐MS  for  nine different  new make  spirit  (mean  of  four  samples 
measured in duplicate per spirit), standard deviation and Tukey’s groupings (a,b,c,d,e,f). In addition, the chemical group 
and  sensory descriptors of  each  compound are  shown. Sensory descriptors were assigned based on  the Good Scents 
Company websites descriptors and grouped according the SWRI flavour wheel. 
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